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化学测量过程中信息流的传递
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摘要：结合分析化学课程学习与文献研究心得，对化学测量过程中信息流传递及其包含的哲学思想进行
简要的讨论，旨在帮助本科学生在学习分析化学课程时能发现各种分析方法之间的本质联系，以对分析
化学知识体系有较为系统的理解与掌握。
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Abstract: Based on the experience of analytical chemistry courses and literature research, this
paper briefly discusses about information flow and philosophical ideas involved in the process of
chemical analysis, which aims to help undergraduates to discover the intrinsic relationship
between analytical methods as well as develop a systematic understanding of analytical chemistry.
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1 引 言
分析化学是一门发展并运用各种方法、仪器及策略以在时空的维度里获得有关物质组成及性质信
息的一门科学[1]。分析化学作为化学中的信息科学，研究信息流的收集、传递及处理是分析化学的核
心及发展方向。分析方法的建立，是基于待测物质的某种内在属性[2]对外界作用力(激励元)的识别响
应。识别响应以某种信号传导出来，通过对传导出的信号的测量，便可获得待测物质与之对应的内在
属性的信息[3]。在化学测量中，样品的信息通过转化以信号的形式表达出来，信息流便从样品传递给
检测系统[2]。所有的分析方法都可以化归为测量过程中信息流的传递这一基本问题与基本模型。
2 信息流的传递过程
2.1 化学测量过程中的信息流
诺伯特∙维纳认为，信息、物质与能量是客观世界的三大构成要素[4]。信息是事物的存在方式和
运动状态的记录，信息的获得可以认为是系统不确定度的减少。信息流广义上指在空间和时间上向同
一方向运动过程中的一组信息，他们有共同的信息源和信息的接收者。而狭义上指的是信息按照一定
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要求通过一定渠道进行的信息传递运动[5]。信息的传递过程涉及信息收集、信息处理以及信息传递。
化学信息是指利用科学的原理和方法通过测量得到的化学成分的相关信息，如物质的物理、化学
性质，物质中各成分的定性、定量以及结构信息，分子间的相互作用信息(包括化学反应信息)等[6]。
分析化学涉及的对象正是与物质和能量相关的化学信息。俞汝勤院士认为分析过程与传统通信处理信
息的过程很相似，其比较如图1所示。其中分析方法或仪器是一个“编码器”[2]，而解码过程则是将
已编码的分析信息(色谱、光谱、滴定曲线等)，借校正函数、数据库、模式识别程序等解码，得出关
于试样成分与结构的化学信息[7]。所以化学测量过程中信息流的传递指的是化学信息流从信息源发
出，通过一定的媒介和信息渠道传输给接收者的过程。化学测量过程中信息流的传递包括识别与信号
激励、信号传导、信号检测与处理这三个内容。
从认识论的角度而言，样品具有本体层次的属性信息源(隐信息)。隐信息的全部或者部分通过测
量过程中信息流的传递，将信息传递给“解码器”(信号处理系统)，从而得到认识层次的知识信息(显
信息)，信息的接收者通过显信息映射得到样品的部分的隐信息，即通过测量得到的信号推断得到原
样品的部分化学信息。对于同一个待测物质而言，不同分析方法的区别可以认为是由识别模式的不同
而引起的信息流传递的具体内容以及途径的不同。
2.1.1 识别与信号激励
信号的激励是指待测样品的某种内在属性对外界作用力(激励元)作出的识别响应。识别具有差异
性，不同的属性对同一作用力的响应可能不同，同一属性对不同作用力的响应也可能不同。当外界作
用力只与某一种或某一类属性相作用，则称为识别的特异性。识别的差异性或者特异性取决于识别的
两个关键原则，即识别的互补性和预组织[8]，这是构成识别差异性或者特异性的基础。而分析方法的
选择性正是基于识别的差异性和识别的特异性。
如果从发生识别反应的角度看，激励元(外加作用力或者对待测体系的微扰)可以被认为是识别反
应中的识别子[9]，识别子应该是指其内在属性与待测样品中的某种内在属性能够互补并且其属性互补
过程中或者互补的结果能够诱导产生特定的信号的物质或者相互作用。识别的过程往往引起体系的电
学性质、光学性质及构象的改变，甚至发生化学变化，这些变化意味着样品信息的表达、存储、传递
及处理。Skoog等[2]认为识别响应的强度由基本物理化学定律决定，而其识别响应出的信号包含在激
励元与待测样品的相互作用过程中。
基于识别的过程与识别的实质，将识别的模式大致分为状态识别和过程识别，如图2所示。
图1 分析过程与通信处理信息的过程的比较[6]
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状态识别是指识别子与样品内在属性发生属性互补的结果诱导信号的产生的一种识别模式，其实
质是激励元对样品的某种内在属性的状态进行识别。根据状态识别的激励元的类型，可将状态识别分
为化学识别、物理识别以及生物识别[10]。
过程识别是指识别子与样品内在属性发生属性互补的过程诱导信号的产生的一种识别模式，其实
质是激励元对样品的某种内在属性的状态进行的连续识别，通常过程识别是一个随时间累积变化的识
别过程，状态识别与过程识别的区别类似于数轴上点与线段的区别。
2.1.2 信号传导
信号的传导是指将激励元作用下识别反应产生的初级信号通过转换并传递给检测系统的过程，起
“信道”的作用，其示意图如图3所示。在信号传导中信息从样品(本体层次属性信息，隐信息)流向信
息处理装置(认识层次知识信息，显信息)，因此信号传导在传递信息的同时起到了信息预显化的作
用。简单说，就是将初级信号通过信号转换平台按照一定规律转化成较容易表征、传输和处理的次级
信号，并将输出信号传递给检测系统。在信号传导过程中，可能经历多次的信号转换并伴随着信号的
耦合与放大。在实际测量中，通常利用传感器将非电量信号转化成易于传输、处理和显示的电量
信号。
同一激励元对样品的识别有时并不是唯一的。在多数情况下，初级识别与次级或多级识别的耦合
的信号传导过程可选择性放大或衰减初级信号以达到消除干扰信号的目的[10]。
图2 识别的模式及分类
图3 信号传导示意图
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2.2 化学测量中信息流的传递过程模式图
如图4所示，基于识别的信号激励与信号传导是一切分析方法的最基本模式。
2.3 分析方法之间的内在联系
从分析化学的信息理论角度分析，分析方法可以认为是信息流从样品信息源传递到信息接收者的
具体途径，不同分析方法的区别可以认为是信息流传递的具体内容以及途径的不同。简单理解为，同
一样品内在属性的多样化引起激励元以及信号传导方式选择的多样化，进而导致信号检测方式的多样
化。虽然信息流传递的具体途径不同，但是其传递的模式是相同的，即通过识别与信号激励−信号传
导−信号检测与处理这三个步骤，最终得到的显信息都能映射反映出原样品的部分隐信息。
例如，所有滴定分析法的基本思路是相同的，其核心是利用已知的标准物质与待测物发生定量的
化学反应，并根据化学计量关系进行计算。各种滴定方法之间的主要差异在于化学反应的不同，以及
由此产生的试剂性质和实验条件差异[11]。从分析化学的信息理论可以认为滴定分析法是由于选择的化
学激励元(识别子)的不同而引起的信息流的传递途径和具体内容不同，但是由于其识别模式都是化学
识别，其识别过程必须满足化学计量关系，而且由于经典的滴定分析法终点的判断基本上都是利用目
视判断颜色的变化来指示识别反应的终点，也就是信号检测基本上都是基于光的次级物理识别信号，
因此滴定分析法在内涵上既相似又有所差别。
3 从分析化学信息流传递理论理解测量参量
基于对分析化学信息流传递理论的理解，信息的获得可以认为是体系的不确定度的减少，因此建
立对定性分析、定量分析结果的统一评价需要研究如何从数量上来估价“不确定性”的问题。
Shannon定义信息熵为Hk，对于离散型的随机变量，其表达式为：
Hk( )P1,P2,…,Pk = −∑
i
k
Pi logPi
其中Pi为离散型随机变量Ki对应的概率。
而对于连续型随机变量，信息熵的表达式为：
H(x) = −∫xminxmaxP(x)logP(x) dx
其中P(x)为概率密度函数。Shannon熵反映体系的不确定度。因此，在一次化学测量中其所获得的信
息量为信息熵的差值[12]。
∆S =∆H(x)
图4 信息流传递过程
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分析化学家的研究在于为物质的每一种内在属性找到能够满足识别的选择性和灵敏度要求的激励
元，发展满足信号测量的灵敏、准确、快速、高通量、自动化要求的检测技术[2]。因此评价一个分析
方法可以在确保准确度的前提下从选择性以及灵敏度方面进行简单的评价。
分析方法的灵敏度是指该方法对单位浓度或单位量待测物质变化所致的响应量变化程度，由于分
析方法可以认为是信息流从样品信息源传递到信息接收者的具体途径，因此其灵敏度应该由“编码
器”(识别-信号激励)“信道”(信号传导)以及“解码器”(信号检测与处理)三个方面的灵敏度构成。
识别反应的灵敏度是指识别子在激励元下产生单位信号时所需要的最小底物浓度，其大小受识别反应
的动力学和热力学影响，可以看出，产生单位信号时所需要的最小底物浓度越小，则识别反应的灵敏
度就越高。而信号传导的灵敏度应由两部分进行衡量，一部分是在稳定条件下输出信号的变化量与输
入信号的变化量之比 S t，另一部分是信号传导的分辨力 Sc，即信号转换平台所能检测到的最小输入
信号变化。
S t =
∆S输出
∆S输入
Sc =∆S输入min
分析方法的选择性主要受到识别反应的选择性影响，识别的差异性越大，专一性越好，则分析方
法的选择性就越好。
4 案例分析
以下以厦门大学杨朝勇教授课题组的最新研究成果为例[13]，分析其如何通过构建新型信号传导模
式实现信号传导的耦合放大与检测的便捷化。
这是一种基于酶联免疫吸附测试法(ELISA)的特异性识别与商品化气压计的便携快捷，结合铂纳
米颗粒催化过氧化氢分解产气反应的放大效应，对肿瘤标志物PSA(前列腺特异性抗原)、病毒生物标
志物H5N1以及 C反应蛋白(CRP)等靶标实现特异性高灵敏度检测的新型传感器(PASS-ELISA或
PLISA)。其原理如图5所示，待测抗原被固定化捕获抗体捕获后，进一步与催化剂标记的抗体形成抗
体-抗原-抗体三明治，三明治上的催化剂催化底物分解生成气体，经便携式气压计进行测量。在一定
图5 PLISA的工作原理示意图[13]
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实验条件下，所测得气压信号与待测抗原浓度成正比。
从化学信息流传递的角度分析，样品中的目标抗原作为待检测物质，其内在属性是能够与捕获抗
体与标记抗体发生特异免疫反应而被抗体特异性识别。在这里抗体既是识别子也是信号激励元。目标
抗原的浓度信息以标记在三明治上的催化剂浓度传导出。催化剂的表面结构以及电子结构识别反应底
物导致其分解产气反应加快，形成气压变化信号，气压计通过压电转换器进行力学信号向电信号的转
换即又发生了一次信号传导。电信号通过信息检测及处理系统还原得到原样品中的目标抗原的浓度信
息，最终达到信息显化的目的。
这个体系的开放还在于可以根据已积累的无机化学、有机化学、生物化学、物理学、电子学的
知识构建新的信号传导模式[9]。基于酶联免疫吸附测试法的生物化学识别反应，根据所选择的底物的
类型可以发展不同的分析方法：利用产气反应放大信号结合气压计可以实现高灵敏的便携式检测，而
利用颜色的变化结合分光光度法或比色法可以实现定量或半定量分析，甚至还能够将目标抗原的浓度
信息转换为荧光信号进行检测。随着知识的积累，体系的进一步拓展构建完全有可能超脱现有分析方
法与技术的局限从而创造出新的分析方法。
5 结 语
化学测量过程中信息流的传递体现了一种转化与化归的哲学思想。样品所蕴含的信息通过转化以
信号的形式表达出来，信息流便从样品传递给检测系统。而所有的分析方法都可以化归为化学测量过
程中信息流如何传递这一基本问题与基本模型。因此了解化学测量过程中信息流的传递对复杂的分析
过程的理解和设计新的分析方法有着巨大的帮助。
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